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Abstrakt 
I projektet har vi undersøgt de spektroskopiske egenskaber for 1,4-diethynylbenzen, nærmere 
bestemt for den molære absorptionskoefficient, lineær dikroisme og polarisationsretning. For at 
undersøge den molære absorptionskoefficient har vi opløst molekylet 1,4-diethynylbenzen i n-
heptan og målt absorbansen med et spektrofotometer i det nære UV område ved kendt 
koncentration. For at undersøge for lineær dikroisme og polarisationsretning har vi sublimeret 
molekylet ind i prøver af hhv. tyndt og tykt strakt polyætylen. Derefter blev der udført en 
spektroskopisk analyse, ligeledes i det nære UV område, ved lys polariseret langs to akser 
vinkelrette på hinanden. Ud af forsøget fremkom der en række spektre. Vi fandt, at vores prøver 
udviste lineær dikroisme, og at absorbansen er langaksepolariseret i området 240-280 nm og 
kortaksepolariseret i området 210-220 nm. Derudover fandt vi en meget lille top omkring 290 nm, 
som vi ikke kunne konkludere noget yderligere ud fra, da resultaterne for undersøgelsen af denne 
afveg fra det forventede. 
 
Abstract 
In this project we have studied the spectroscopic properties of 1,4-diethynylbenzene. We have 
studied the molar absorption coefficient, linear dichroism and polarization. To study the molar 
absorption coefficient, we have dissolved the molecule 1,4-diethynylbenzene in n-heptan and 
measured the absorbance with a spectrophotometer in the near UV spectrum at a known 
concentration of solute. To study linear dichroism and polarization, we have sublimated the 
molecule into thin and thick stretched polyethylene respectively. After that, a spectroscopic analysis 
of the samples were carried out with light polarized along two axes perpendicular to each other. 
Likewise, this was done in the near UV. From the experiment, a number of specters were produced. 
We found that our samples exhibits linear dichroism, and that the absorbance is polarized along its 
long axis in the spectral band 240-280 nm and along the short axis in the spectral band 210-220 nm. 
Lastly, we found a small peak around 290 nm, but we were unable to conclude anything further. 
This is because the results from our study of this peak deviated from what was to be expected. 
Gruppe 9: Jens Bøgelund-Nielsen, Christian Brydegaard 30.05.2013  
                   Rasmussen, Hjalte Gram og Bjarke Haldrup 
Indholdsfortegnelse 
1. Introduktion .............................................................................................................................. 1 
2. Problemet .................................................................................................................................. 2 
2.1 Problemfelt ........................................................................................................................................ 2 
2.2 Problemformulering ........................................................................................................................... 3 
2.3 Arbejdsspørgsmål............................................................................................................................... 3 
2.4 Semesterbinding ................................................................................................................................ 3 
2.5 Målgruppe ......................................................................................................................................... 3 
2.6 Metoder ............................................................................................................................................. 3 
3. Baggrundsviden ......................................................................................................................... 5 
3.1 Spektroskopi i det ultraviolette område ............................................................................................. 5 
3.2 Lineær dikroisme................................................................................................................................ 5 
3.3 Overgangsmomentvektoren ............................................................................................................... 6 
3.4 Low Density Polyethylene .................................................................................................................. 7 
3.5 Ligninger ............................................................................................................................................ 9 
4. Forsøget ................................................................................................................................... 13 
5. Resultater ................................................................................................................................ 16 
6. Konklusion............................................................................................................................... 25 
7. Perspektivering ....................................................................................................................... 26 
8. Litteraturliste .......................................................................................................................... 27 
9. Appendiks ................................................................................................................................ 29 
 
 
 
Gruppe 9: Jens Bøgelund-Nielsen, Christian Brydegaard 30.05.2013  
                   Rasmussen, Hjalte Gram og Bjarke Haldrup 
 1
1. Introduktion 
Alt liv er bygget op af en lang række af naturligt forekomne molekylære maskiner. Det er disse 
maskiner, der er årsag til, at noget så kompliceret som liv kan eksistere. Det er samspillet mellem 
disse utallige mikroskopiske konstruktioner, der sætter grænserne for, hvordan vi kan interagere 
med verdenen omkring os. En af de mest grundlæggende motivationer for udviklingen af teknologi 
er menneskets trang til at ’tæmme’ naturen. Trangen til at blive i stand til at omdekorere verdenen 
efter vores egne visioner. Det virker derfor uundgåeligt, at mennesket må prøve at gøre naturen 
kunsten efter ved at designe og konstruere vores egne molekylære maskiner. At have en finger med 
i spillet i udformningen af de byggeklodser, som sætter betingelserne for alt livs eksistens, er et af 
de ultimative potentialer inde for naturvidenskaben og en drøm for mange kemikere og biologer 
verden rundt. 
Man har forsket i emnet i de sidste 30 år, men det er endnu ikke lykkedes at konstruere andet end de 
simpleste molekylære maskiner. For at gøre konstruktionen af molekylære maskiner mere lige til i 
disse tidlige stadier af teknologiens udvikling har man besluttet sig for at tage udgangspunkt i de 
design, som vi kender fra makroskopiske maskiner, som f. eks et hjul eller et gyroskop (Escalante-
Sanchez, E., et al. 2012). De uendelige muligheder man kan forestille sig, at konstruktionen af 
molekylære maskiner kan bringe i fremtiden, er en romantisk tanke, men her og nu er vores kunnen 
begrænset. Det er ikke nogen nem opgave at ’gøre naturen kunsten efter’, og det har vist sig utrolig 
svært at syntetisere selv de mest simple maskiner. Vi er imidlertid nødt til at mestre konstruktionen 
af sådanne simple maskiner, før vi med fornuft kan arbejde med de mere komplicerede maskiner, 
man kunne forestille sig at skabe. 
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2. Problemet 
2.1 Problemfelt 
I dette projekt vil vi undersøge molekylet 1,4-diethynylbenzen (1,4-DEB) spektrofotometrisk. 1,4-
DEB indgår i et molekylært gyroskop, hvori det fungerer som et rotorblad, som set på forsiden 
(Commins, P., et al. 2011). 
 
Figur 1: Til venstre ses forbindelsen 1,4-diethynylbenzen illustreret både som tegnet struktur og computer-modellering 
(Spanget-Larsen, J.). Til højre ses molekylets akser. 
Forbindelsen set på figur 1 er symmetrisk omkring z-aksen. Trippelbindingerne skaber god 
bevægelsesmulighed for rotation af benzen ringen omkring denne akse. 
Der foreligger allerede forskning omhandlende konstruktionen af dette gyroskop, hvor 1,4-DEB 
fungerer som et rotormolekyle. Der mangler imidlertid stadig en vis baggrundsviden angående dets 
spektroskopiske egenskaber. 
”We were surprised to find out that the photophysics of 1,4-diethynylbenzene have been only 
scarcely investigated.” (Levitus, M., et al. 2001) 
Denne baggrundsviden er nødvendig, før man kontrolleret kan manipulere den dynamiske proces 
(Spanget-Larsen, J.). Det er med henblik på denne manglende baggrundsviden, at vi vil undersøge 
selve rotormolekylet 1,4-DEB. 
Ved hjælp af den polarisations-spektroskopiske metode vil vi undersøge UV-spektret for 
forbindelsen 1,4-DEB og ’kortlægge’ dets spektroskopiske egenskaber. Vi vil herunder undersøge, 
om vores prøver udviser lineær dikroisme. Vi vil således bidrage til studiet af molekylære maskiner 
ved at komme med en beskrivelse af 1,4-DEB og dets retningsbestemte egenskaber, som er 
relevante for at karakterisere dens funktion som rotor (Spanget-Larsen, J.). 
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2.2 Problemformulering 
Vi vil bestemme polarisationsretningerne for 1,4-diethynylbenzen i det nære ultraviolette 
spektralområde. 
2.3 Arbejdsspørgsmål 
Udviser 1,4-diethynylbenzen i strakt polyætylen lineær dikroisme? 
Hvilke bånd er henholdsvis kort- og langaksepolariserede? 
Disse begreber vil blive defineret i afsnit 3. 
2.4 Semesterbinding 
I et 2. semester projekt er det sammenhængen mellem teori og praksis i naturvidenskaben, der skal 
beskrives. I projektet bliver den teoretiske del beskrevet vha. videnskabelige bøger og artikler, mens 
den praktiske del udføres i form af laboratorieforsøg. Projektet er grundforskning, da det ikke 
udføres med henblik på en samfundsmæssig anvendelse, men blot for at tilføje til vores samlede 
viden inden for feltet. 
2.5 Målgruppe 
Vores målgruppe er folk med samme baggrund, som vi selv havde, før vi begyndte at arbejde på 
dette projekt. Det vil sige studerende på 2. semester af RUCs Naturvidenskabelige Bachelor 
Uddannelse eller lignende uddannelser. 
2.6 Metoder 
Spektroskopi: 
Inden arbejdet i laboratoriet påbegyndes, har man som regel en god ide om hvordan det molekyle, 
som skal undersøges, er bygget op. I dette tilfælde er molekylet bygget op af en benzenring, hvor 
der på plads 1 og 4 sidder en ethynyl-gruppe (–C≡CH, se figur 1). Dette giver en indikation af, at 
molekylet har en ’langakse’ og en ’kortakse’.  Vores forsøg går derfor ud på at bestemme 
polarisationsretningen af molekylets absorbans i det nære UV område. Til dette anvender vi 
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spektrofotometri. Her bruges et Shimadzu UV-2600 spektrofotometer.
 
Figur 2: Et billede af et Shimatzu UV-2600 spektrofotometer. Det anvendte dobbeltstråle UV-2600 apparat er et ganske 
almindeligt spektrofotometer, blot med drejelige polarisationsfiltre indskudt i lysvejen. 
Dette apparat kan måle stoffers absorbans i en del af det spektre, som kaldes ’det nære UV’. Vores 
forsøg er udført i intervallet 200-350 nm. Det er netop i denne del af spekteret, der formodes at ses 
en forskel i polarisationsretningerne. Det er nødvendigt at måle på en ens orienteret, anisotrop 
prøve. For at få en orienteret prøve bruges en teknik, hvor man strækker et stykke polyætylen, som 
indeholder det molekyle, der ønskes undersøgt. For at belyse molekylet med lys polariseret i to 
forskellige retninger indsættes et polarisationsfilter, svarende til at man drejer lysets polarisation i to 
forskellige retninger og måler absorbansen. Data for forsøget præsenterer sig som to grafer, en for 
hver polarisationsretning. Efter databehandling vil det forhåbentligt være muligt at sige noget om 
molekylets overgangsmomentvektor og derved dets polarisation. 
For at måle på stoffet 1,4-DEB har vi strakt et stykke polyætylen, hvori vi har sublimeret 1,4-DEB 
ind. Derved kan vi måle på en orienteret molekylemængde af stoffet 1,4-DEB og undersøge, om det 
udviser lineær dikroisme. 
Alle data ender med at blive samlet i programmet UV-Probe, som tegner en kurve over absorbansen 
som funktion af bølgelængden: A (λ). 
Litteratursøgning: 
For at kunne bidrage til forskningen af 1,4-DEB forbindelsen som rotor i et molekylært gyroskop er 
vi nødt til at have en forståelse for, hvad der allerede foreligger af viden. Det gør vi ved at læse en 
række videnskabelige artikler om forskning i emnet, og ved sammenligning danne os et overblik 
over den eksisterende forskning og viden om sagen. 
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3. Baggrundsviden 
Her i afsnittet vil vi komme ind på den baggrundsviden, som vi mener er nødvendigt for at få en 
tilstrækkelig forståelse af emnet til at kunne undersøge de retningsbestemte egenskaber af 1,4-DEB. 
3.1 Spektroskopi i det ultraviolette område 
For lettere at kunne måle på et stof i UV området er man nødt til at have stoffet opløst i et pasende 
solvent. Det anvendte solvent må ikke absorbere lys i det ultraviolette område, da dette vil forstyrre 
målingerne. Det nære UV område går fra 180 nm til 400 nm. Lyset bliver sendt ud ved de 
pågældende bølgelængder i UV området. Det bliver sendt igennem både prøven med 1,4-DEB og 
referencen. Ved brug af referencen tager man højde for den allerede eksisterende absorbans af det 
anvendte solvent. Det lys, der passerer gennem hhv. prøven og referencen, kan maskinen måle 
absorbansen ud fra. Absorbansen er givet ved udtrykket: 
(1) ܣ = log	ቀூబ
ூ
ቁ 
 
Hvor I0 er intensiteten af det lys, der bliver sendt ind på prøven, og I er intensiteten af det lys, der 
bliver opfanget af detektoren i spektrofotometeret, efter det er passeret gennem prøven. Formlen er 
en del af den grænselov, der hedder Lambert-Beers lov. Loven fastslår, at lysets intensitet falder, 
mens det kommer igennem et homogent stof. Den fastslår også, at hvert molekyle absorberer den 
samme mængde lys uanset koncentration. Loven kan udformes ved denne ligning: 
(2) ܣ = ߝ ∙ ܿ ∙ ݈  
Hvor ε er det valgte molekyles absorptionskoefficient, A er absorbansen, c er den molære 
koncentration, og l er længden af lysvejen gennem stoffet.  
Afsnittet er baseret på en bog skrevet af Dyer (Dyer, J.R. 1965). 
3.2 Lineær dikroisme 
En vigtig information at klarlægge er, om prøven udviser lineær dikroisme (LD) og hvordan. LD 
fortæller om molekylets evne til at absorbere polariseret lys hhv. vinkelret og parallelt med 
længdeaksen. Således kan man klarlægge strukturen og orienteringen af molekylet vha. det, der 
kaldes molekylets akser hhv. x, y og z. Dette vil blive forklaret nærmere i afsnittet 3.6. 
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Laboratorieakserne defineres som V, U og W, hvor V er tilnærmelsesvis vinkelret på molekylets 
længdeakse kaldet z-aksen, U er tilnærmelsesvis parallel med z-aksen, og W er den optiske retning, 
altså den retning lyset rejser. Se Figur 1 & Figur 6. 
3.3 Overgangsmomentvektoren 
LD målinger og lysabsorption i det hele taget er egentlig et udtryk for, om molekylets 
elektronsystem overgår til en exciteret tilstand og exciteres op til et højere energiniveau. Den 
energi, som kræves for denne ændring, angives som transitionsenergien. I forhold til de andre 
spring, der kan ske, kræver det en forholdsvis stor mængde energi at excitere en elektron fra sit 
grundstadie til det første exciterede niveau. For at molekylet exciteres til et højere energi niveau 
kræver det, at strålingen rammer molekylet i en særlig retning. Denne retning kaldes 
overgangsmomentvektoren. Overgangsmomentvektoren er ikke fysisk tilstede, men derimod en 
egenskab ved molekylet. Sandsynligheden for at elektroner overgår til exciteret tilstand, og der 
forekommer absorption, er proportional med kvadratet af projektionen af 
overgangsmomentvektoren på den elektriske feltvektor:  
ܱݒ݁ݎ݃ܽ݊݃ݏݏܽ݊݀ݏݕ݈݊݁݅݃ℎ݁݀݁݊	 ∝ 	 หܯሬሬ⃗ ห
ଶ
∙ ܿ݋ݏଶ(ܯሬሬ⃗ , ݁)  
(Michl, J. Thulstrup E, W. 1986) 
 
Figur 3: Et molekyle hvor overgangsmomentvektoren og den elektriske feltvektor er vist. (Spanget-Larsen, J.) 
På Figur 3 ses et vilkårligt molekyle, hvor ܯሬሬ⃗  er overgangsmomentvektoren, e er den elektriske felt 
vektor, og (ܯሬሬ⃗ , ݁) er vinklen mellem de to. Lys er elektromagnetisk stråling, ligesom eksempelvis 
radiobølger, mikrobølger og røntgenstråling. Det vil sige, at strålingen er opbygget af et magnetisk 
felt og et elektrisk felt. Den elektriske feltvektor løber i et plan vinkelret på den magnetiske 
feltvektor, som set på Figur 4. 
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Figur 4: Elektromagnetisk lys. En polariseret lysstråle, der er sammensat af en elektrisk feltvektor og en magnetisk 
feltvektor. (Schneider, D.J. 2013) 
Dette gør os nu i stand til vha. absorptionen at bestemme projektionen ܯሬሬ⃗ ௘⃗ og derved vinklen (ܯሬሬ⃗ , ݁). 
Dette giver mulighed for at bestemme orienteringen af z-aksen og derved give indikationer af, om 
molekylet faktisk vender den vej, vi antager det gør. På længere sigt, når alle 
overgangsmomentvektorerne er kortlagte, altså også dem som sidder på molekylets tværakse, vil det 
kunne føre hen imod eventuelt at kunne udføre måling af et roterende molekyle, da disse antenner 
vil rotere sammen med molekylet. 
3.4 Low Density Polyethylene 
For at kunne måle LD skal man have en anisotrop prøve, hvor alle molekylerne vender i mere eller 
mindre samme retning, da der ellers ikke vil være nogen forskel i absorbansen ved forskellige 
polarisationsretninger, som set f. eks i en væskeopløsning. Måden hvorpå dette gøres, er ved at 
forsøge at indlejre molekylet i et solvent, her Low Density Polyethylene (LDPE), som har formen 
(C2H4)n. De lange kulstofkæder, som polyætylen er opbygget af, har i LDPE udgaven flere 
sidekæder end i andre udgaver af polyætylen (Bay polymer corp. 2013). Dette er en egenskab, man 
benytter, når man skal indlejre et molekyle. 
Et stykke afklippet LDPE anbringes i en aflukket beholder, hvori der også er tilsat nogle milligram 
af krystallinsk 1,4-DEB. Krystallerne vil fordampe og sublimere ind i LDPE strimlen. Før prøven er 
klar til måling, strækker man polyætylenen. Nu vil alle førnævnte kulstofkæder og deres sidekæder 
tilpasse sig strækningsretningen, altså U-aksen, og derved danne små render, som prøvemolekylerne 
vil lægge sig i og derved være delvist retningsorienterede. 
Gruppe 9: Jens Bøgelund-Nielsen, Christian Brydegaard 30.05.2013  
                   Rasmussen, Hjalte Gram og Bjarke Haldrup 
 8
 
Figur 5: Kulstofkæderne i polyætylen før og efter strækning. (Treloar, L.R.G. 1970) 
Prøven er nu klar til at blive spektroskopisk analyseret. 
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3.5 Ligninger 
En prøve af strakt polyætylen har 3 akser: U, V og W (Figur 6). W er den optiske akse, dvs. den 
akse det polariserede lys sendes igennem, og U er strækningsretningen. Akserne U, V og W skal 
forstås som akserne i det strakte polyætylen. Samtidig beskæftiger vi os imidlertid også med 
akserne x, y og z, der skal forstås som molekylets akser. 
  
Figur 6: En prøve af strakt polyætylen hvor dens tre akser vises. U er strækningsretningen og W er den optiske akse. 
(Modificeret fra: Jens Spanget-Larsen) 
Absorbansen af lys planpolariseret i de forskellige akser kan beskrives således: 
(1) ܧ௎(ݒ෤) = ܣ(ݒ෤) ∙	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܷ) > 
(2) ܧ௏
(ݒ෤) = ܣ(ݒ෤) ∙	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܸ) >
 
(3) ܧௐ(ݒ෤) = ܣ(ݒ෤) ∙	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܹ) > 
 
Hvor	ܣ(ݒ෤) er absorbansen for (ܯሬሬ⃗ , ݁) = 0. Markeringerne < > angiver, at man tager et gennemsnit 
over alle molekylerne i lysvejen.	ܯሬሬ⃗  er overgangsmomentvektoren. I lineært polariseret lys har alle 
de elektriske feltvektorer samme retning, kaldet polariseringsretningen, som er vinkelret på 
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lysretningen. For at kunne polarisere af W-aksen, vil det være nødvendigt at belyse det strakte 
polyætylen af V-aksen, hvilket ikke kan lade sig gøre. Det vil sige at vi kan regne med: 
(4) < cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܸ) >	=	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܹ) >  
En studiegruppe på RUC under vejledning af Thulstrup forsøgte at modbevise denne påstand 
(Steenstrup, F.R., et al. 1997). Dette lykkedes dem ikke. Da det heller ikke er lykkedes nogen andre 
at modbevise påstanden, vælger vi at antage uniaksialitet. Metoden med brug af strakt polyætylen er 
ikke en særlig udbredt metode, selvom den giver gode resultater(Michl, J. Thulstrup E, W. 1986). 
Det er dog vigtigt at bemærke, at det strakte polyætylen kun udviser uniaksiale egenskaber, men 
ikke er uniaksialt (Steenstrup, F.R., et al. 1997). Denne observation gør det nemmere at udregne 
retningen af overgangsmomentvektoren. 
Fra trigonometrien får vi at: 
(5) < cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܷ) > 	+	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܸ) > +	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܹ) >	= 1  
Hvis vi ser tilbage til ligning (4), må det derfor gælde at: 
(6) < cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܷ) >	= 1 − 2 ∙	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܸ) > 
(7) 2 ∙	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܸ) >	= 1−	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܷ) > 
(8) < cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܸ) >	= ଵ
ଶ
∙ ൫1	−	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܷ൯ >) 
Vi vælger her at definere en orienteringsfaktor, K: 
(9) ܭ ≡	< cosଶ(ܯሬሬ⃗ ,ܷ) >	 
På grund af molekylets symmetri vil der være tre overgangsmomentretninger, nemlig molekylets 
akser x, y og z. Det giver 3 orienteringsfaktorer: Kx, Ky og Kz, der er defineret således: 
(10)  ܭ௫ ≡	< cosଶ(ݔ,ܷ) >	 
(11) ܭ௬ ≡	< cosଶ(ݕ,ܷ) >	 
(12) ܭ௭ ≡	< cosଶ(ݖ,ܷ) >	 
Som ved ligning (5) ser vi: 
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(13) ܭ௫ + ܭ௬ + ܭ௭ = 1 
Hvis vi kigger tilbage på ligning (1), (2) og (8) får vi: 
(14) ܧ௎(ݒ෤) = ܣ(ݒ෤) ∙ ܭ   
(15) ܧ௏
(ݒ෤) = ܣ(ݒ෤) ∙ ଵ
ଶ
(1 − ܭ)
 
Forskellen i absorbansen af et stof, når man roterer den elektriske feltvektor af en lysstråle, kaldes 
LD. Derfor kan LD defineres således: 
(16) ܮܦ ≡ ܧ௎(ݒ෤) − ܧ௏(ݒ෤) = (	ଷଶܭ − ଵଶ	) ∙ ܣ(ݒ෤) 
Forholdet mellem polarisering langs U- og V-aksen kaldes det dikroiske forhold: 
(17) 
݀ ≡
ாೆ(௩෤)
ாೇ(௩෤) = ଶ	∙	௄ଵି௄ 
I en prøve af strakt polyætylen vil stoffet aldrig forekomme perfekt orienteret. Det dikroiske forhold 
fortæller noget om, hvordan stoffet ligger i prøven. En høj d-værdi viser, at 
overgangsmomentvektoren ligger fortrinsvis ordnet efter U-aksen, mens en lille d-værdi viser, at 
den ligger ordnet efter V-aksen. 
Orienteringsfaktoren kan udledes fra det dikroiske forhold således: 
(18) 
ܭ = ௗ
ଶ	ା	ௗ 
Dette gælder dog kun, når overgangen ikke overlapper med andre forskelligt polariserede 
overgange. Ved spektroskopi i UV området vil overgangene ofte overlappe. Alle overgange kan 
beskrives således: 
(19) 
ܧ௎(ݒ෤) = ∑ ܣ௜௜ (ݒ෤) ∙ ܭ௜
 
(20) 
ܧ௏(ݒ෤) = ∑ ܣ௜௜ (ݒ෤) ଵଶ ∙ (1 − ܭ௜) 
Orienteringsfaktoren kan bestemmes ud fra LD kurverne. Dette gælder også for LD kurver, hvor 
overgange overlapper, forudsat at ܣ௜(ݒ෤) kan ses på ܧ௎(ݒ෤) og ܧ௏(ݒ෤) som en top. K kan bestemmes 
ved at lave en række linearkombinationer af ܧ௎(ݒ෤) og ܧ௏(ݒ෤). Disse linearkombinationer afbildes 
som en række delkurver (Se Figur 10 og Figur 13). K kan da aflæses ved at finde den delkurve, hvor 
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ܣ௜(ݒ෤) forsvinder (Spanget-Larsen, J., et al. 1990). Dette kaldes ”Trial and Error Method” (TEM) 
(Thulstrup, E.W., et al. 1970). Denne linearkombination laves således: 
(21) ݎ௞(ݒ෤) = (1 −ܭ)ܧ௎(ݒ෤) − 2ܭ ∗ ܧ௏(ݒ෤) 
Ved at ændre K mellem 0 og 1 vil værdien K = Ki udligne positive bidrag fra (1 − ܭ) ∙ ܧ௨(ݒ෤) med 
det negative bidrag fra 2ܭ ∙ ܧ௩(ݒ෤). Ki kan ses grafisk som en udfladning af toppen (når ܣ௜(ݒ෤) 
forsvinder), ved den orienteringsfaktor overgangen har. Orienteringsfaktoren kan derefter bruges til 
at regne baglæns, og fortælle hvilken vinkel overgangsmomentvektoren danner med U-aksen, ved 
brug af ligning (15).  Det er her vigtigt at huske på, at orienteringsfaktoren er en middelværdi over 
alle molekyler i lysvejen.  Da molekylerne ikke ligger perfekt orienteret i prøven, vil den udregnede 
vinkel fra orienteringsfaktoren ikke være præcis. 
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4. Forsøget  
Forsøgene blev udført efter den samme fremgangsmåde, og en nærmere beskrivelse af 
fremgangsmåden følger her: 
Man klipper en strimmel LDPE og placerer den i en aflukket beholder til sublimation. Sådan er man 
sikker på, at polyætylenen er ’mættet’ med 1,4-DEB. Tykkelsen af prøverne målt med 
mikrometerskrue ses i Tabel 1 
Tabel 1: Tykkelsen af de forskellige typer polyætylen i strakt og ikke strakt form. 
 Tyndt Tykt 
Ikke strakt 0,1 mm 1,9 mm 
Strakt 0,05 mm 0,6 mm 
 
3 maskiner bruges. En analysevægt, et spektrofotometer, og en maskine til at strække polyætylen.  
Anordningen er en simpel skruestik, hvor polyætylenen bliver fastgjort til hver ’kæbe’ ved hjælp af 
2 parallelklodser, som samtidig holder prøven fast under strækket.  
Skruestikken bruges til at strække en strimmel polyætylen, efter den har ligget indelukket i en kolbe 
med krystaller af 1,4-DEB til sublimation, sådan at molekylet har indlejret sig i polymeren.  
 
Billede 1: Viser en prøve af polyætylen blive klargjort til at blive strakt. 
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Strimmelen af polyætylen klippes nu til, således at den kan fastspændes i en diaskassette. 
Diaskassetten bruges til at holde prøven fast i spektrofotometeret under målingen, da den passer 
perfekt ned i spektrofotometerets dertilhørende polarisationsfilter-anordning (Se Billede 3).  
 
Billede 2: Viser et allerede strakt stykke polyætylen blive fastspændt i en diaskassette. 
 
Billede 3: Viser spektrofotometeret indrettet til at benytte diasholder. 
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Forinden er der blevet kørt en prøve med et strakt stykke polyætylen uden 1,4-DEB, en såkaldt 
nulprøve. Det gør vi for at kunne lave en ’baseline’. 
Når 1,4-DEB skal måles i en opløsning af n-heptan, laves en fortynding med nøje kendt 
koncentration, hvor solutten afvejes på analysevægt. Opløsningen overføres til en cuvette af 
kvartskrystal, og målingen foretages som følger.  
På Shimadzu UV-2600 indtastes parametrene for den spektroskopiske måling, dvs. bølgelængde 
intervallet, spaltebredden (0,5 nm) og den spektrale båndbredde, også kaldet dataopløsning. Til sidst 
vælger vi scanningshastigheden, som kan være slow, medium eller fast. Ved alle vores prøver har 
scanningshastigheden været sat til medium. 
Efter endt scanning gemmes data i en .txt-fil i ASCII format, sådan at data kan overføres til 
programmet Origin til grafisk databehandling. 
Forsøgsjournal i kronologisk orden er angivet i appendikset. 
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5. Resultater 
Efter forsøget blev grafiske præsentationer af vores data produceret. 
 
Figur 7: Absorbansen af 1,4-Diethynylbenzen i n-Heptan som funktion af bølgelængden. Øverst er rå data, og nederst er data 
korrigeret for referencen. 
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Som en del af kortlægningen af 1,4-DEBs spektroskopiske egenskaber bringer vi også en grafisk 
præsentation af 1,4-DEBs molære absorptionskoefficient som funktion af bølgelængden. Dette gøres 
teoretisk ved brug af Lambert-Beers lov. 
 
Figur 8: Absorptionskoefficienten af 1,4-diethynylbenzen som funktion af bølgelængden. 
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Figur 9: Absorbansen for 1,4-Diethynylbenzen som funktion af bølgelængden af lys polariseret langs akserne henholdsvis U 
og V i tyndt strakt polyætylen fra 200-350 nm. Øverst er rå data, og nederst er data korrigeret for referencen og med 
nulpunkt sat ved absorbansen for 350 nm. 
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Figur 10: Kurveskare lavet ud fra den viste linearkombination, med K værdier mellem 0 og 1. EU og EV er fundet i tyndt 
strakt polyætylen (Figur 9). Ki værdierne for to toppe er angivet på grafen. 
Ud fra Figur 10 har vi bestemt, at K-værdierne er hhv. 0,30 og 0,63. På grafen ses K som den Ki 
værdi, der producerer en kurve, hvor toppen forsvinder. Vi antager, at den høje K-værdi passer på 
molekylets langakse, z, og at den lave værdi passer til molekylets kortakse, y. Altså er Ky = 0,30 og 
Kz = 0,63. Da summen af K-værdierne i alle tre polarisations-retninger skal være lig 1 (jf. ligning 
(13)), følger det at Kx = 0,07. 
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EU og EV er summen af alle bidrag (jf. ligning (19) og (20)). Ved at antage at det kun er y- og z-
aksen, der bidrager til kurverne, fås disse ligninger: 
(22)  EU   Ay   K y  Az   K z  
(23)  
EV   Ay  
1
2
1 K y  Az   12 1 Kz  
Hvor Az   er absorbansen af alt lys polariseret af molekylets z-akse, og Ay   er absorbansen af 
alt lys polariseret af molekylets y-akse. De kaldes også reducerede absorbanskurver. Vi har derfor 
to ligninger med to ubekendte. Vi får deraf: 
(24)  
Ay  
1 K z EU   2K z EV  
Ky  K z

rKz  
K y  K z  
(25)  
Az  
1 K y EU   2Ky EV  
Kz  K y

rKy  
K z  Ky  
Ay   og Az   viser vi grafisk:
 
Figur 11: Reducerede absorbanskurver målt i tyndt polyætylen fra 200-250 nm med K-værdierne Kz = 0,63 og Ky = 0,30. 
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Ud fra Figur 11 ses det, i hvilke nm molekylet er hhv. langakse- og kortaksepolariseret. Båndet i 
intervallet fra ca. 240-280 nm er langaksepolariseret, mens båndet fra ca. 210-220 nm er 
kortaksepolariseret. Ud fra Figur 11 ser vi toppe på Az ved ca. 260, 275, 295 og muligvis også ved 
250 nm. Ligeledes ses en top på Ay ved 210 nm. Den laveste exciterede tilstand er vigtig, da 
molekylet vil blive hængende i denne tilstand et stykke tid, inden den når ned til grundtilstanden. Vi 
kigger derfor nærmere på denne top i strakt tykt polyætylen. 
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Figur 12: Absorbansen for 1,4-diethynylbenzen som funktion af bølgelængden af lys polariseret langs akserne henholdsvis U 
og V i tykt strakt polyætylen fra 275-350 nm. Øverst er rå data, og nederst er data korrigeret for referencen og med nulpunkt 
sat ved absorbansen for 350 nm. 
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Figur 13: Kurveskare lavet ud fra den viste linearkombination med Ki værdier mellem 0 og 1. EU og EV er fundet i tykt strakt 
polyethylen (Figur 12).  
 
Figur 14: Reducerede absorbanskurver målt i tykt strakt polyætylen fra 280-320 nm med K-værdierne Ky = 0,25 og Kz = 0,57. 
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Ky og Kz på Figur 13 bestemmes på samme måde som ved Figur 10. Her finder vi, at Ky = 0,25 og 
Kz = 0,57. Det følger heraf at Kx = 0,18. 
På Figur 14 ser vi toppe på Ay ved 290 og 297 nm og på Az ved 292 og 301 nm. Grafen er desværre 
præget af overlap mellem kort- og langaksepolarisationskurverne, og vi kan derfor ikke sige noget 
endegyldigt ud fra denne figur. 
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6. Konklusion 
Forsøget har definitivt påvist linear dikroisme hos 1,4-DEB orienteret i strakt polyætylen. Dette ses 
først på Figur 8, og fremgår meget tydeligt af Figur 9. Der er også blevet produceret data til 
bestemmelse af den molære absorptionskoefficient, som set på Figur 8. 
Til bestemmelse af K-værdierne i den tynde polyætylen blev brugt TEM metoden til at konstruere 
en kurveskare. K-værdierne i tyndt polyætylen er Ky = 0,30, Kz = 0,63 og Kx = 0,07. Vi fandt et 
andet sæt K-værdier for tykt polyætylen, som vi forkaster, da forsøget led af dikroiske overlap. 
Detaljeret undersøgelse af den svage top, som ses fra 290-310 nm, viste dikroiske overlap, og kunne 
derfor ikke sige noget entydigt om overgangene eller dertil finde en overgangsmomentvektor. 
Vores problemformulering var at bestemme vores prøves polarisationsretninger. Forsøget påviser, 
at absorbansen er langaksepolariseret i området 240-280 nm og kortaksepolariseret i området 210-
220 nm. Se Figur 11. 
Disse data er ikke blevet klarlagt før nu. 
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7. Perspektivering 
Der er selvfølgelig stadig mere, man kunne gøre for at definere 1,4-DEBs optiske egenskaber.  
Efter databehandling måtte vi desværre forkaste vores data for undersøgelsen af 1,4-DEB i tykt 
polyætylen pga. dikroiske overlab. Hvis vi havde haft længere tid, ville vi have udført flere forsøg 
med tykt polyætylen for at studere dets afvigelse fra de resultater, vi fandt ved brug af tyndt 
polyætylen nøjere. 
På Figur 14 kunne det se ud til, at 1,4-DEB udviser både kort- og langaksepolarisering omkring 
290-300 nm. Vores vejleder påpegede at dette fænomen kunne være interessant at undersøge, men 
at dette desværre lå uden for projektets rammer. Vi ville derfor ikke have kunnet arbejdet videre 
med dette, selvom tiden havde været der. Selve opdagelsen af dette fænomen er dog stadig en 
indgang til en eventuel fremtidig undersøgelse, som nødvendigvis skal udføres, før man kan sige, at 
1,4-DEBs optiske egenskaber er fuldstændig kortlagte. 
Vi mener at have bidraget, om end beskedent, til forskningen inden for syntetisering af molekylære 
maskiner. 
En måde at aktivere eller kontrollere molekylære maskiner på er at bestråle dem med 
elektromagnetisk stråling. For at kunne benytte denne form for optisk kontrol er det vigtigt at kende 
molekylets optiske egenskaber. 
Som tidligere nævnt er der ikke blevet lavet nogen tidligere undersøgelse af 1,4-DEBs optiske 
egenskaber. Det er derfor vores håb, at projektets resultater kan benyttes i fremtidige forsøg på at 
kontrollere det molekylære gyroskop optisk. Sådan kontrol af den dynamiske proces antages at være 
essentiel for udvikling og anvendelse af molekylære maskiner. 
”The successful design of dynamic processes at the molecular level will be 
fundamental for the development of molecular machines and functional materials.” 
(Czajkowska-Szczykowska, D., et al. 2012). 
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9. Appendiks 
Dette appendiks indeholder en detaljeret beskrivelse af vores forsøgsarbejde, som kan understøtte 
og uddybe resultaterne for dette projekt. 
Forsøgene blev udført i det fotokemiske laboratorium i bygning 17.1 025 under vejledning af Eva 
M. Karlsen. Her følger en kronologisk forsøgs journal, samt beskrivelse af arbejdet: 
 d. 28. februar 2013 
Introduktion til laboratoriet, laboratoriesikkerhed, spektrofotometeret Shimadzu UV-2600 (Se 
Billede 5) og udstyrets software, samt skruestikken af Eva M. Karlsen. Vi oplevede flere gange, at 
prøven af polyætylen blev ’bidt over’ af den reces, der er mellem kæbe og parallelklodsen. For at 
forhindre dette havde Eva M. Karlsen fundet på et trick, hvor stykker af stof blev lagt på hver side 
af prøven (Se Billede 4). Når man har på fornemmelsen, at prøven af polyætylen sidder så godt fast, 
at den ikke glider ud af sin fiksering, og samtidigt ikke blive ’bidt over’ ved, at man har spændt for 
hårdt, da kan strækket begynde. På spindlen drejer man på et håndtag i et jævnt tempo. Kæberne vil 
nu køre fra hinanden og derved strække polyætylenen i mellem sig. Ved strækning af polyætylen 
observeres der, at polymeren danner en krystallinsk struktur (Se Billede 4) 
 
Billede 4: Viser tydeligt punktet hvor overgangen til krystallinsk struktur sker 
Det er kun i overgangsfasen mellem det tykke og tynde polyætylen, at der aktuelt sker et stræk eller 
en faseovergang til krystallinsk struktur. Det er ikke lykkedes at finde videnskabelige artikler, som 
forklarer dette fænomen. Tilsyneladende har polyætylen en indlejret morfologi af en sådan natur, at 
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den strækkes til en jævn tykkelse, som der kan drages fordel af i forsøgene, idet det giver en 
homogen tykkelse.  
 
Billede 5: Viser det benyttede Shimadzu UV-2600. 
Der blev kørt en række forsøg med det formål, at vi skulle blive fortrolige med apparatet, samt 
prøve at genskabe de spektre som Eva M. Karlsen have foretaget i september 2012 og bestemme 
den molære absorptionskoefficient. Hvis dette lykkedes, ville vi antage, at vi have forstået 
teknikken. 
Vi præparerede en prøve af tyndt LDPE, som blev lagt i en kolbe med overskud af 1,4-DEB 
krystaller i 16 minutter. Derefter blev prøven strakt og målt som beskrevet i det forudgående afsnit. 
Vores vejleder J. Spanget-Larsen bekræftede d. 11. april at vi med tilstrækkelig præcision havde 
opnået samme resultater som Eva M. Karlsen. Yderligere bemærkede J. Spanget-Larsen, at en top 
på spekteret i området 270-350 nm burde undersøges nærmere. Dette skulle gøres med en højere 
dataopløsning end 1 måling pr. nm, som de tidligere målinger var foretaget med. Han bemærkede 
også, at der burde køres en prøve af 1,4-DEB opløst i n-heptan ved en koncentration på 3,0	∙ 10ିହ 
M.  
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d. 16. april 2013 
Vi udførte et forsøg, hvor der blev målt med en nøje kendt koncentration i en opløsning af n-heptan, 
samt en måling i tykt polyætylen, som kan indeholde mere 1,4-DEB.  
Beregningerne til at bestemme hvor meget krystallinsk 1,4-DEB, der skal afvejes for at ramme den 
ønskede koncentration på 3,0	∙ 10ିହ M: 
ܸ݋݈ = 20	݉ܮ 
ܯ = 126,16	 ݃
݉݋݈
 
ܥ = 0,00003݉݋݈
ܮ
= 0,00000003	 ݉݋݈
݉ܮ
 
3,0 ∙ 10ି଼݉݋݈
݉ܮ
∙ 20	݉ܮ = 6,0 ∙ 10ି଻݉݋݈ 
6,0 ∙ 10ି଻݉݋݈ ∙ 126,16	 ݃
݉݋݈
= 7,569 ∙ 10ିହ	݃ = 0,0757	݉ܮ 
Vi forsøgte os med at føre en forsøgsjournal i Excel, set Tabel 2: 
Tabel 2. Forsøgsjournal ført i Excel 
spektroskopi forsøg d. 16. april kl 10 lab. 
17.1 025       
        
shimatzu uv-2600:       
indstillet til: 
 
    
spaltebredte: 
 
0,5 nm 
range: 
 
900-200 nm 
interval(data-opløsning): 
 
0,2 nm 
  
   prøve: 
   Solvent: 
 
n-heptan 
 koncentration: 
 
0,00003 mol/liter 
vol solvent: 
  
mL 
Solute 
 
1,4 DEP 
 masse solute: 
 
0,0781 g 
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molvægt 1,4-DEB 
 
126,16 g/mol 
CAS 1,4-DEB 
 
935-14-8 
   
   teori udregning: m(1,4-DEB) 0,000075696 g 
dette kan ikke lade sig gøre på vores analyse 
vægt, så vi laver opløsningen 1000 gange for 
stærk 
   udregning: m(1,4-DEB) 0,075696 g 
så C bliver 
 
0,03 mol/L 
så fortynder vi x1000 
 
0,00003 mol/L 
  
   Forsøgs udregning: m(1,4-DEB) 0,0781 g 
Dette kan ikke lade sig gøre på vores analyse 
vægt, så vi laver opløsningen 1000 gange for 
stærk 
   så C bliver 
 
0,030952758 mol/L 
så fortynder vi x1000   3,09528E-05 mol/L 
    
  stoffet overføres via tragt til 20mL målkolbe 
der tilsættes n-heptan til 20mL 
kolben omrystes til opløsning 
der udtages 20µL af denne opløsning som overføres til en ny 20mL kolbe 
der fyldes til 20mL med n-Heptan, som nu har C på 0,00003mol/L  
der fyldes 2 kvarts kuvetter med hhv reference og prøve… 
der laves en baseline og derefter udføres måling. 
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Derefter blev der udført en spektroskopisk analyse af en prøve af tykt LDPE, som Eva M. Karlsen 
havde forberedt til dagen.  
 
Billede 6: Viser et stykke tykt polyætylen lagt til sublimation med 1,4-DEB ved rumtemperatur. 
Senere analyser viste, at spektrofotometeret var fejlindstillet, og kun havde analyseret med 1 punkt 
pr. nanometer. Da dette ikke er nok til kvantitativ analyse, og da spektret i øvrigt viste negativ 
absorbans i området 220-230 nm, måtte disse forsøgsdata forkastes. 
Det samme gjorde sig gældende i spektret af strakt polyætylen. Det var også kun blevet optaget med 
1 punkt pr. nanometer. 
Angående observationen af negativ absorbans kunne en forklaring være, at referenceprøven var 
blevet kontamineret, f.eks. ved at cuvetten ikke har været rengjort tilstrækkeligt. En løsning kunne 
derfor være at måle referencen for sig og prøven for sig i samme cuvette (Shimadzu UV-2600 har 
den mulighed at indeholde 2 prøver på samme tid).  
d. 30. april 
Genforsøg under samme betingelser bare med en dataopløsning på 5 punkter pr. nm, dvs. 0,2 nm-1. 
Da vi allerede have lavet opløsningen, og havde vores strakte polyætylen liggende i kolber i 
stinkskabet, blev der ikke fremstillet nye prøver. 
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Dog gik det alligevel galt. Vi havde ikke helt styr på softwaren, som styrer spektrofotometeret, så 
alle de spektre vi fik optaget, blev af uforklarlige grunde gemt forkert, således at det samme datasæt 
gik igen i alle de datafiler, vi fik genereret. Da der til sidst var så mange filer i vores mappe med 
næsten ens navne, så vi os nødsaget til at slette nogle, for at kunne bevare overblikket. Her gik 
vores, på dagen kørte, data så tabt. Tabel 3 viser den originale forsøgsjournal. 
Tabel 3 viser forsøgsjournalen fra d. 30. April 
  d. 30. april laves forsøget om pga, observation af negativ absorbans 
1 der laves en basislinie uden der er kuvetter i apparatet. 
2 der uføres måling med en kuvette med ren n-heptan fra 350 nm til 200nm 
3 der udføres en måling med vores prøveopløsning fra d. 16. april i spektreret 350nm til 200nm  
4 der måles i et udvalgt spektre fra 310 til 275 nm med opløsning på 0,01 nm 
5 der laves først en base line i EU retningen 
6 der måles i strakt PE i EU-akser fra 350 til 275nm opl.= 0,2nm 
7 der laves først en base line i EV retningen 
8 der måles i strakt PE i EV-akser fra 350 til 275nm opl.= 0,2nm 
9 filer omdannes til TXT filer og overføres til BSCW 
 
d. 08. Maj 
På denne sidste forsøgsdag blev forsøgene fra d. 30. april gentaget, og hver datafil blev nøje 
kontrolleret for korrekt indhold. Vi havde lidt bekymring, efter som vores opløsning nu havde stået 
i 3½ uge i stinkskabet, og derfor kunne have polymeriseret. Vi havde imidlertid ikke mulighed for 
at lave en ny opløsning så sent i projektfasen, og vores vejleder bekræftede, at resultaterne så 
fornuftige ud. 
